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FeGe03 単射輝石(空間群: C2/c) の相変態過程と変態前の前駆現象を、 X線回折法を用い、結晶構造の立場から
調べた。











た。前述の相変態において、相変態前の前駆的な結晶構造の変化を捕らえるため、 FeGe03 輝石の8.2GPa までの高
圧単結晶構造解析を行った。約4.5GPa までの圧力範囲において、 FeGe03 輝石構造の四面体鎖中の Ge-O 結合距離
に変化は見られず、 Ge-O-Ge 角の顕著な減少が見られた。しかしながら、約4.5GPa から相変態点近傍の圧力範囲
において、 Ge-O-Ge 角の減少は、見られず、むしろ Ge-O 結合距離の顕著な減少が見られた。分子軌道計算によ
り、 Ge-O 結合距離、 Ge-O-Ge 角変化にともなう Ge04 四面体の歪みエネルギーを調べた結果、高圧下で見られ
た Ge-O 結合距離の顕著な減少が、四面体のエネルギー的不安定化に寄与することが分かった。このことから、高
圧下における Ge04 四面体の局所的な不安定化が、 FeGe03 輝石の高圧相への転移を引き起こすことが分かった。一
般に、熱励起が不十分な温度条件下において、加圧に伴う結晶構造中の局所ユニットのエネルギー的不安定化が、準
安定的に加圧された相の相変態を引き起こすことが示された。
論文審査の結果の要旨
X線や放射光を利用し、高圧回折実験から、鉱物の高圧相転移機構を調べた。熱的に不活性な状態では勇断機構が
支配的で、拡散を伴わない積層移動により、高密度相へ転移することを明らかにし、常温高圧における鉱物の相転移
の統一的理解を提案した。
以上の結果から博士(理学)の学位論文として十分価値あるものと認める o
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